









臨 界 点 近 傍 に お け るDropletモデ ル の
MonteCarloSimulation
基 礎工 学 部*長 尾 成 一(豊 申4658)
研究の方法 として理論 と実験が確立 したのははるかな昔である。両者 の間隙を埋めるもの として、
あるいは第三 の方法 として、Computerによる方法特にSimulationが台頭 してきた。現 在がその
発展の時であることは幸 いであ る。 しか しSi㎜1ationによる研究 を身近で聞 くことは稀れ である。
そこでまず実験 してみようと手 さぐりで始めた研究:『 ミクロ状態を記述するハ ミル トニ アンであ る
Ising(格子ガス)モ デルはセ ミミクロ"ハ ミル トニアン 刷であるDropletモデルを与えるか?』 で
あるが、一応の結果を得 たので、それを報告する。.
熱平衡にある系を熱 力学的に特徴 づける自然な変数(温 度、圧力等……)を 外的に変化させるな ら
ば、その変化に相応す る新 しい平衡へ系は転移する。 もし系が丁度相転移点に臨界 している状態にあ
れば、相転移が起る。転移前後 の平衡状態の熱力学 ポテ ンシャルを比較することによ り、 この変化を
定量的に把握できる。ただ しこの筋書 きどうりに変化が進行す るには、移行すべ き状態が瞬時に、か
つ系全体に渡 って実現すると言 う前提がある。実際には過冷却、過飽和現象は稀 な現象ではないか ら
準安定状態を も説明する理論(モ デル)が 要求され る。「それ に応える現象論的モデルの簡単 なものの
一つはd,。P1。,モデ・レであろう♂)部 分平衡に依拠するモデルであ。て、移行すべき相(4相)は
旧相(g相)中 にまず局所的(droplet)に実現す る。dropletの形成 によりそのbulk部 分でポ
テンシャルの得があ るが 、drOPletの表面(4相 と9相 の界面)の 形成によるポテ ンシャルの損失
を伴 う。両者はdropletのbulkサイズ(1)依 存性において異なるか ら、両者の拮抗による閾値
が存在する。すなわち閾値 より小さいdropIetが一旦形成されたと して も、消滅 し易い傾向にあ り、
閾値を越えるdropletが形成 されれば成長の傾 向にある。 閾 サイズを越える定常流量の評価で充分
である場合には閾サイズ までの準安定状態のサイ ズ分布の知識 のみで足りる。閾サイ ズを越えた後の
核成長過程が相転移の大 きい要因であれば、閾サイズのdropletはそ の核を与える。その他 この モデ
2)
ルの特徴はg-4共 存線を真性 特異点 として とらえることである。他の古典モデル(連 続体 モデル)
においては共存線において状態 変化は連続的である。 尚連続体モデルに特有 なスピノダル線は短距離
3)
力のIsing系 では現われないことを付記 してお く。これ ら真性特異点 とス ピノダル線 についての問
題は現在 も活発に議論されて いる。
さてdropletモデルにおけるそのサイズ(.1)分布に話 を 移 そ う。 比較的低温にお いては、drop-




サ イ ズ 分 布 は 次 式 で 与 え られ る 。
(4-1)/4 一∠ μ1](1)・
1。(E・p卜 γ1





とすべきである といわれ ている1)こ の(2)の方が実験 、simulationに支持されている。 ところが
温度が上昇するのに伴い 自由エネルギーを少な くするように表面が形成 され るよ うになり、表面が乱
れ る傾向が強まる。それは3(1)(×〆 として、指数 ∬の変更に納まるのか、droplet自体が全く無
意味な ものになるのかは易 しい問題 とは いえない。
系が臨界点に近づ くと・熱的ゆ らぎについてsca1{ng則が成立するようになる。7bにおいて無限
大になるが、7"≒7「cにおいては有限な相関の長さ以下のサイズのゆ らぎは結合 し易 く・少数の変数
により系の状態を特徴づ けることが可能 になるdroplet的ゆらぎに対 して、 この可能性を明確に主
張したのはFisherである。4)彼のモデルによるdrOPletのサイズ分布は次式で与え られる。




で な けれ ば な らな い 。Ising系 に お い て は τ=2.20(2.07)、a==O.64(0.53)であ る 。〔}内は2
次 元 系 の も の で あ る 。 しか し ズ τ墳 、(K-K)lo項 の 形 状 的 意 義 は 明 瞭 で な く、 特 に4=3に お い
　
て、a〈(d-1)/dで あることは、後者が単にdropIetの表面積であ り得ない ことを示 しているの
は明 らか である。その後70年 代に発展 したrenormalizationgroup理論に より、(3)式の理解が
一層深ま り、その上computerの急激 な進歩 と普及によ り(3)のsimulation的検 証が大幅に進展し
ている1)
相転移(過 程)に おいては、 ミクロな系(ハ ミル トニアン)と 現象 とのつなが りが平衡状態におけ
るよりも不 明確 であ る。分岐 した転移過程の一 つに対 してセ ミミクロな"ハ ミル トニアン 鯛を仮定 し
て、 はじめて現象を説明できる場合が多いか らである。dropletモデルもそれ らの一 つであろう。
ここでは ミクロモデルと してIsingハミル トニアン(格 子 ガス)か ら出発 し、simulationにより
drOPletモデルの根拠を与え る。あ るいはモデルの成立条件を 明確にする。特に臨界点近傍にお い
て、computersimulationの対象と しても2状 態のみのIsin9系は恰好な ものである。Ising
系のハ ミル トニアンは
沢=一 嬬
ブ〉σ乃 一停 ㍗ σ=±1
一10一
(〈ゴ,ブ〉は最隣接対を示す)で 与え られる。Isingモデルは格子ガスモデルと等価であ り、・その対
応は、 σ』謹1は 粒 子点、 σ詔一11は空点、磁場 んは4μであ る。 まず二次元系(正 方格子)に おいて
(3)が実験 され、肯定的な結果が得 られたか に見えたが 、三次元系(単 純立方格子)に おいて予期せぬ
困難に出会い、単純には{3)が成立しそ うに ない ことが分った。 それはPercolation的発散がTc以
5)
下の温度:τlpにおいて表われることである。 有限温度であるか らエン トロピー(形 状の乱れ)の 評価
の難 しさがやはり顔 を出して くる と言える。 しか しこれは特殊な ものと言 うよりも、(実 空間)RG
理論を具体化 する際 に出会 う粗視化の難 しさに類似 している。
ここでは、Tc以 下の温度でPercolation的発散が顔を出さないように規定 したdropletが、
後出のscahng則を成立させ ることをcomputersimulationにより検証す る1)結果を紹介す
る前にごの規定に関連 してい る有限サイズScaling則に触れてお くのがよいであろう。・自由エネル
ギー密度 ∫は次 のscalin9変換則に従 う。
∫(κ,H)一 ガ4∫{(κ一瓦)L1/〃,肌D} (5)
K≡ ノ/㌔ τ,H≡ 〃 ㌔7,乙 はscale因子,D…4一 β/〃。もし部分系が同scale変 換にお
いて膨脹不変であるな らば(大 きいdrOPletがより低温の小さいdrOP1蕊に重 ね られる。または一
定時間隔 った膨脹宇宙の前後 の比較に類似する。),部分系に対 して次式が成立す る。






・1一 ・∫/・1一 ズ(4加+1)・{(κ 一塩)μ1ξ,珊(・)
で与え られる。ここで μ/ξ=〃 ∠)であれば、scahH9則としては不変であることを使 ってある。
(7)はdropletの中心か らグだけ離れた周上にお ける上向きのス ピンの平均数密 度 ρ(7)は
D-4一 β/〃
ρ(7)～7(7')～7
の7依 存性を持つ と言 っている。そこでdropletの定義を、『その中心か ら7-chemicalbonds
距離にある周上における平均密度が系全体の熱平均密度以下になれば、そこを媒体 との境界 とする。
(9}』とす る。 ここで上向きスピン間のbonds数をchemicalbonds距離 と呼ぶ。 この規定は 、
dropletの中心 とその周上 とは密度ゆ らぎに相関がな く、droPletは媒体中の孤立 したゆ らぎで
ある と言 っているか ら、(8)は(3〕と同様に
・1-1一(4/D+1》E・・{(晒)μ ε・1ξ一H1} (8')
一11一
(4-D/Dナ1と書 か れ る
。drOpletの 表 面 積 と して 、(7)を考 慮 し て 、3～R す な わ ち(8つ～1
に お い て1
ξ 一(4-1)/D(10)
が 予 測 され る.し た が 。て(8)の(K一 茂)μ は 麺 張 力 で あ り、 同 時 に
μ=〃(4-1)(11)
も予 測 され る 。
Ising系(単 純 立 方 格 子 、 サ イ ズ は30×30×30)のMonteCarlo(MC)一silnulatioR
(Glauberdynamics)を 実 行 し 、(7)、(8')、(10)、(11)を調 べ た 。(ぎ)と(1① の 実 験 結 果 を 図1へ 示













実験値 と(予 測値)を 比較すれ存≠・ξ=0・78(0・80)・1)罵2・76(2・50)・μ31・00(1・25)
であ る。数値 の一致は充分 ではないが、古典的なdropletが充分成立 してい ると言える。TL→7「c
において、指数が予測値 に一・致するか どうかの決着には、更に大 きい系において、かつ7'cにより近
い温度 における実験が必要である。最後に どのよ うな形態のdrOPletが成立する(し そう)か を、
dropletのサイズ系の温度を軸 とする平面にお いて示す(図2)。 図中の(番 号)は 本文中の式の
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